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conformers，　the　angles　between　　　　　　　　　　　　　　　 　　　　 　　　　　　　　　　　　　　　　　　are　not　so　apart　from　90　degrees，　and　　　　 　 　　 　　　　 and
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　oe　oe
this　predicts　strong　VCD　signal　contrary　to　the　rather　weak　intensity．　However，　the
distance　between　the　two　electric　dipole　moment　derivatives　is　large　in　t　conformers，
and　the　effects　of　the　distance　might　be　stronger　about　this　form．　Thus，　our　model
based　on　the　DP　model　explains　the　relation　between　the　VCD　spectrum　and　the
molecular　structure　very　well　as　a　whole．
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Fig．7　E｝ectric　dipole　moment　derivatives　accompanying　OH　bending　mode
　To　verify　this　model，　we　did　the　same　kind　of　calcu｝ations　and　rneasurements　about
（S）一（＋）一2－pentanol．　Fig．8　shows　the　structure　of　（S）一（＋）一2－peRtanol．　ln　the　case　of　this
molecule，　we　must　consider　C3－C4　torsional　angle，　and　totally　27　rotational　isomers
may　be　possible．　We　named　them　as　are　showA　in　Fig．9．　The　first　large　letters　denote
the　conforrr｝ation　of　CsH3　group，　and　the　latter　two　follow　the　same　rule　as　the　case　of
（S）一（＋）一2－butanol．
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Fig．8　Structure　of　（S）一（＋）一2－pentanol
The　symbol　＊　denotes　the　chiral　center．
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Fig．9　Rotational　isomers　of　（S）一（＋）一2－pentanol
H
　　Fig．IO（a）　and　（b）　show　the　IR　and　VCD　spectra　of　（S）一（＋）一2－pentanol　at　various
concentrations，　respectively．　The　baselines　of　VCD　spectra　are　corrected　by
subtracting　the　averaged　spectrum　of　（R）一　and　（S）一　enantiomers．　The　bottom　traces　are
the　calculated　ones　compesed　of　all　27　conformers　according　to　the　populations
obtained　from　the　DFT　calculation　at　B3LYP／6－31＋＋G＊＊　level．　The　frequencies　are
scaled　by　O．985．　As　in　the　case　of　2－butanol，　the　IR　spectra　below　O．IM　do　not　change
anymore，　and　both　IR　and　VCD　spectra　of　dilute　solution　agree　very　we｝1　with　the
calculated　ones，　and　the　calculation　can　be　trusted．　Then　Fig．ll（a）　and　（b）　are　the
calculated　IR　and　VCD　spec£ra　ef　nine　major　conforrners，　respectively．　The　frequencies
are　not　scaled．　The　bands　of　large　coRtribution　of　OH　bending　mode　are　shaded．　As
seen　here，　the　IR　and　VCD　spectra　of　g一　and　t　conformers　hold　the　same　characteristic
features　as　those　of　（S）一く＋）一2－butanol．　This　fact　ensures　the　model　tha£　we　have
mentioned　above．　However，　the　VCD　spectra　of　g’　conformers　expresses　the　different
aspects　from　those　of　（S）一（÷）一2－butanol．　The　OH　bending　VCD　bands，　especially　the
lower　frequency　ones，　of　g’　conformers　of　（S）一（＋）一2－butanol　show　very　strong
intensities，　but　the　corresponding　bands　of　g’　conformers　of　（S）一（＋）一2－pentanol　are　very
weak　or　almost　inactive．　The　same　feature　is　possessed　by　other　18　conformers　of
（S）一（＋）一2－pentanol．　At　present，　it　is　impossible　to　explain　this　feature　by　using　the
above－mentioned　model．　Probably　it　requires　more　parameters　other　thaR　angle　or
distance．　The　difference　of　molecu｝ar　structure　rr｝ay　cause　the　scheme　of　the　mode
coupling　different，　resulting・in　the　quite　different　appearaRces　of　IR　aRd　VCD　bands．
The　effects　of　the　distant　groups　might　also　not　be　neg｝igible．　We　are　upgrading　our
model　in　such　viewpoints，　and　discuss　the　result　in　future　publication．
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Fig．le　（a）　IR　aRd　（b）　VCD　spectra　of　（S）一（＋）一2－pentanol　at　various　concentrations
CS2　was　used　as　a　solvent．　The　bottom　traces　are　calculaeed　spectra．　The　frequencies
are　scaled　by　O．985．
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　　　　　　Fig．11　Calculated　spectra　of（S）一（＋）一2－pentanol：　（a）IR　（b）VCD
　　　　　　　　　　　Calculation　was　carried　oiit　at　B3LYP／6－31－G＊＊　｝evel．
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